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Предлагается методология формализации любых методик расчета состава 
смесевых образцов по результатам наблюдения их косвенных характеристик (спектров 
поглощения и эмиссии, масс-спектров, элементных составов) как реализация 
математической процедуры преобразования координат. Исходная система координат 
представлена многомерным набором всех экспериментально наблюдаемых косвенных 
характеристик образцов, функционально связанных с их составами (линии и полосы 
поглощения и испускания в оптической спектроскопии, интенсивности ионных токов с 
различными значениями m/z в масс-спектрометрии, содержания элементов в образцах и 
т.п.). Новая система координат – результат преобразования – представляет собой 
содержания компонентов в исследуемых образцах. Исходная и преобразованная 
системы координат имеют различную размерность – размерность исходной 
определяется числом признаков, используемых для описания свойств и характеристик 
образцов, а размерность итоговой – числом компонентов в смесевых образцах. Область 
определения исходной системы описания характеристик образцов зависит от 
используемых методов анализа и нормировок признаков в спектрах, область 
определения итоговой – лежит в первом квадранте координатной системы, так как 
содержания компонентов не могут быть отрицательными.  
На основе предлагаемой методологии возможна формализация всех этапов 
создания методик анализа смесей фиксированного качественного состава, когда 
априори определено число компонентов и известны их спектральные характеристики. 
Для этого сначала устанавливают размерность алгоритма расчета состава в рамках 
линейной аддитивной модели, затем производят отбор соответствующего числа 
наиболее информативных аналитических признаков для каждого компонента, задавая 
таким образом степень переопределенности системы линейных уравнений, 
связывающих характеристики образцов с их составом. Информативность 
аналитических признаков оценивают по их вкладам в суммарную дисперсию системы 
(матрицы, составленной из спектров характеристик компонентов).  
Расчет состава смесей производится методами матричной алгебры. Если X = {xij} – 
матрица спектров смесей, C = {cik} – матрица мольных долей (концентраций) 
компонентов в смесях, H = {hkj} – матрица спектров компонентов, то решение 
получается как    
С = ХН-1, 
или, в случае переопределенности системы:  
С = ХНТ(ННТ)-1. 
Предложенная методология позволяет построить алгоритм решения даже при 
отсутствии сведений о числе и характеристиках компонентов в смесях. В этом случае 
матрица Х должна представлять собой спектры смесевых образцов с хотя бы частично 
различающимися составами, а при решении задачи используют теорему Эккарта-Янга о 
сингулярном разложении вещественной матрицы. При этом в рамках предложенной 
методологии возможно определение числа, содержаний компонентов в смесях и 
восстановление (расчет) их спектров без использования какой-либо априорной 
информации о составе смесей. Доклад иллюстрируется практическими примерами 
анализа нефтяных образцов методами оптической спектроскопии и хроматографии с 
многоканальными детекторами – масс-спектральными, диодными матрицами и т.п.   
